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 要  旨 
 
 半導体ナノワイヤはナノエレクトロニクス/ナノフォトニクスのビルディングブロック
として注目を集めている。特に、異種半導体を組み合わせたヘテロナノワイヤにはナノ
ワイヤ超格子とコア-シェルナノワイヤの 2 種類があり、その一次元量子閉じ込め効果を
利用することによりナノスケールの電界効果トランジスタ(Field Effect Transistors 
:FET)を実現できるのではないかと言われている。 
 近年、実験や理論研究によってGe/Si(Si/Ge)コア-シェルナノワイヤの有効性が示され
ながらもその力学的特性や構造変化についての研究は行われていない。そこで本研究で
は原子論的なシミュレーションである分子動力学法を用いて、Ge/Siコア-シェルナノワ
イヤの引張シミュレーションを行い、ヤング率を求め、その構造と力学的特性について
調べた。 
原子間ポテンシャルには共有結合性の結晶構造をよく表現したTersoffポテンシャルを
用いた。本研究では、まず、軸方向<100> のSiナノワイヤの分子動力学計算を行い、引張
シミュレーションの結果からヤング率を求め、Tersoffポテンシャルの妥当性について検
証を行った。次に、軸方向が<111>と<110>をもつGe/Siコア-シェルナノワイヤの引張シ
ミュレーションを行い、ヤング率を求め、構造や力学的特性が成分比によってどのよう
に変化していくかを調べた。その結果、以下のような結論を得た。 
 原子間ポテンシャルにTersoffポテンシャルを用いた場合、ヤング率の値は第一原理計
算の値より 20GPa程小さな値となるが、ワイヤ幅が小さくなるとヤング率も小さくなる
という傾向は第一原理計算の結果と一致する。 
ヘテロ構造をもつ半導体の場合、その格子定数は成分比に比例して変化するという
Vegard則が知られている。Ge/Siコア‐シェルナノワイヤの軸方向が<111>の場合、Ge分
率が0.35まではSi単体ナノワイヤと同程度のヤング率を示し、Ge分率が0.58以上になる
とヤング率はVegard則に沿うように変化していく。ナノワイヤの軸方向が<110>の場合、
Ge分率に関わらずヤング率はVegard則に沿って変化していく。また、軸方向の異方性に
関わらず、ヤング率の値がVegard則から外れるときは、表面再構成している原子の数が
多いことが分かった。 
 
